PMT3100 - Exercicios 2018

UNIDADE 6 Defeitos do Sélido Cristalino

1. Em condi¢des de equilibrio, qual é o nimero de lacunas em 1 m® de cobre a
1000°C?

Dados: e N:numero de dtomos por unidade de volume
e N;:numero de lacunas por unidade de volume
e T:temperatura (em Kelvin)
e N, nimero de Avogadro = 6,02 x 10%* Gtomos/mol
e massa atémica do Cu: 63,5 g/mol
e densidade do Cu (a 1000°C): 8,4 g/cm’
e energia de ativa¢do para formagdo de uma lacuna: Q, = 0,9 eV / dtomo de Cu
e constante de Boltzmann: k=8,614x 107 eV /K
QL
Equacdes: N, = Ne(_k_T) N = %
ACu

2. Considere que a densidade tedrica do aluminio (que tem estrutura cristalina CFC) é
igual a 2,700 g/cm>. O parametro de rede da célula unitaria é igual a 0,4049 nm e a
massa atomica do aluminio é 26,98g/mol. Para um monocristal de aluminio, a
densidade experimental é 2,697g/cm3. Comparando esse valor com a densidade
tedrica, verifique se ha uma discrepancia de valores devido a presenca de lacunas.
Caso haja, quantas lacunas existem por cm® no monocristal de aluminio e qual é a
fracdo dos atomos que estdo “faltando”?

3. Calcule a composicdo, em porcentagem de massa e em porcentagem atémica, de
uma liga fabricada com 218,0 kg de Ti, 14,6 kg de Al e 9,7 kg de V.

Dados: e Massa atémica do Ti: 47,88 g/mol
e Massa atémica do Al : 26,98 g/mol

4. O nimero de lacunas de equilibrio do aluminio a 500°C é 7,57 x 10%3 Iacunas/ms.
Calcule a energia de ativacdo para formacdo de uma lacuna no aluminio nessa
temperatura.

Dados: e Massa atémica do Al : 26,98 g/mol
e Densidade do Aluminio a 500°C : 2,62 g/cm3
e constante de Boltzmann: k=8,614x 107 eV /K




PMT3100 - Exercicios 2018

Burgers vector
]

5. Considere a discordancia em cunha gl A A 4 , :
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compressao, e a parte de baixo, a uma |
tensdo de tragao.

6. A energia por unidade de comprimento U, associada a uma discordancia em cunha
pode ser estimada através da expressao U =0,5 Gb? ondeb éo comprimento do vetor
de Burgers e G é o mddulo de cisalhamento. Tomando os dados abaixo, estime o valor
da dessa energia para a prata.

A estrutura cristalina da prata é CFC.

e O pardmetro de rede é igual a 0,4090 nm

e O vetor de Burgers b é paralelo a dire¢do [110]

e O mddulo de cisalhamento da prata vale G=28,8 GPa.

Dados:

7. Atomos de impurezas podem ocupar intersticios existentes no meio das arestas das
células unitarias, tanto na estrutura CCC como na CFC. Calcule, para cada estrutura, o
raio r do atomo do maior soluto intersticial que se encaixa nestes sitios em funcdo do
raio atdmico R do solvente.

8. Uma liga metalica comercial foi produzida com dois metais, A e B. Sabendo-se que a
densidade da liga é igual a 1,80 g/cm3, calcule o valor da concentracdo de elemento A
nessa liga (em porcentagem massica). Sdo dados os valores das densidades e das
massas molares dos elementos A e B.

Elemento A Elemento B
Densidade (g/cm?) 2,71 1,74
Massa Molar (g) 26,98 24,31

Nessa liga, qual dos dois elementos é o solvente, e qual é o soluto ?
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GABARITO
UNIDADE 6 Defeitos do Sélido Cristalino

1. Em condicdes de equilibrio, qual é o nimero de lacunas em 1 m> de cobre a
1000°C?

Dados: e N:numero de dtomos por unidade de volume
e N,;:numero de lacunas por unidade de volume
e T:temperatura (em Kelvin)
e N, numero de Avogadro = 6,022 x 107 gtomos/mol
e massa atémica do Cu: 63,5 g/mol
e densidade do Cu (a 1000°C): 8,4 g/cm’
e energia de ativagdo para formagdo de uma lacuna: Q, = 0,9 eV / dtomo de Cu
e constante de Boltzmann: k=8,614x10° eV /K
Q
Equacgdes: N, = Ne(_ﬁ) N = M
ACu

O numero de dtomos por unidade de volume N é o numero de dtomos que teoricamente ocupa
as posigdes do reticulado cristalino —em outras palavras, é o numero total, tedrico, de posicoes
do reticulado.

v = Nap
ACu
, 3
(6022102 2Oy g4 9 ), a0t My
N = cm M _797x10%%4atomos/m?®
6359
mol

Tendo calculado o valor de N, basta empregar a equagdo que calcula o numero de lacunas (Ny):

NL = Ne(_%)

0,9
N, = 7,97 X 1028e< 8,614 X107° X 1273) = 2,922 x 10%5 lacuﬂas/m3
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2. Considere que a densidade tedrica do aluminio (que tem estrutura cristalina CFC) é
igual a 2,700 g/cm>. O pardmetro de rede da célula unitaria é igual a 0,4049 nm e a
massa atomica do aluminio é 26,98g/mol. Para um monocristal de aluminio, a
densidade experimental é 2,697g/cm3. Calcule o numero de atomos por volume que
existe no monocristal real de aluminio, e calcule quantas lacunas existem por cm’® no
monocristal real. Calcule qual é a fracdo dos atomos que estdo “faltando” no
monocristal real em relacdo ao monocristal tedrico.

Aplicando a mesma férmula dada no exercicio 1, podemos calcular o numero de dtomos por
volume no caso do monocristal real (usando o dado da densidade experimental):

NA X pexperimental 6;022 X 1023 X 2,697
Nexperimental = AL = 26.98

= 6,0198 X 1022 étOmOS/Cm3

Aplicando a mesma férmula dada no exercicio 1, podemos calcular o nimero de dtomos por
volume no caso do monocristal real (usando o dado da densidade experimental):

O numero de dtomos tedrico por volume de cela unitdria numa estrutura CFC é dado pela
equagdo abaixo.
Numero de dtomos por cela unitaria : 4

Volume da cela unitéria = a° = (0,4049) nm®

4
Niesrico = (0,4049)3 x (10-7)3

= 6,0258 x 1022 atomos/ .

Os cdlculos mostram que Niesrico # Nexperimenta - A diferenca entre esses numeros é o numero de
lacunas por volume no monocristal real.

Nlacunas = Nte(’)rico - Nexperimental = (610258 X 1022) - (610198 X 1022)
~ 19 lacunas
~ 6,0 X 10 / e

Considerando o numero tedrico de dtomos como sendo 100%, existe uma porcentagem de
aproximadamente 0,1% de lacunas no aluminio nas condigées mencionadas no exercicio - em
torno de uma lacuna para cada 1000 posi¢des do reticulado.
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3. Calcule a composicdo, em porcentagem de massa e em porcentagem atémica, de
uma liga fabricada com 218,0 kg de Ti, 14,6 kg de Al e 9,7 kg de V.

Dados: e Massa atémica do Ti: 47,88 g/mol
e Massa atémica do Al : 26,98 g/mol

Porcentagens em MASSA Porcentagens ATOMICAS
elemento| massa % elemento | massa | massa atémica | mols %
Ti 218,0 90,0 Ti 218,0 47,88 4,55 86,2
Al 14,6 6,0 Al 14,6 26,98 0,54 10,2
% 9,7 4,0 v 9,7 50,94 0,19 3,6
Total (g) | 242,3 100,0 Total (moles) 5,28 100,0

4. 0 nimero de lacunas de equilibrio do aluminio a 500°C é 7,57 x 10%® lacunas/m?.
Calcule a energia de ativacdo para formacdo de uma lacuna no aluminio nessa
temperatura.

Dados: e Massa atémica do Al : 26,98 g/mol
e Densidade do Aluminio a 500°C : 2,62 g/cm3
e constante de Boltzmann: k=8,614x10 " eV /K

A equagdo a ser empregada é a mesma jd mencionada anteriormente:

NL = Ne(_%)

O numero tedrico de dtomos por unidade de volume N foi calculado no exercicio 2 desta lista.
Substituindo-se os valores na equag¢do, temos:

Q
7,57 X 10%3 = 6,0258 X 10289( 8,614 X 10L-5 X 773)

757 % 102\ Q,
"\6,0258 x 1028 ~ 8,614 x 105 x 773

7,57 x 1023 )
Q. =—1In T 0258 < 107 ) X 8,614 x 1075 x 773 = 0,751 eV /atomo
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5. Considere a discordancia em cunha

conforme a figura ao lado; Explique por

que a parte de cima, onde estd o plano Edge
. . ~ dislocation

extra, esta submetida a uma tensdo de line

compressao, e a parte de baixo, a uma

tensdo de tragao.

A discorddncia da figura é representada pela inser¢do de um plano extra na rede cristalina. Na
figura, no espaco abaixo do plano de escorregamento (também chamado de plano de
deslizamento) estdo representados seis planos cristalinos, enquanto que na parte acima desse
mesmo plano estdo representados sete planos. Um desses planos é justamente o “plano extra”
que configura a existéncia da discorddncia em cunha: esse plano “empurra” os planos vizinhos,
de modo que estes ficam mais “apertados” no espaco em que, abaixo da linha de discorddncia,
existe um plano a menos. Assim, os planos na parte de acima da linha de discorddncia
encontram-se sob tensdo de compressdo.

Ja os planos da parte de baixo estdo sendo “puxados” lateralmente pela parte do cristal
localizada acima da linha de discordéncia, uma vez que os planos foram empurrados para os
lados para insergéo do “plano extra”. Desta forma, estabelece-se nessa regido uma tensdo de
tragdo.

wtmde\mrge"r;-“\ t-/(—;—\
- \
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6. A energia por unidade de comprimento U, associada a uma discordancia em cunha
pode ser estimada através da expressdao U =0,5 Gb? onde b é o comprimento do vetor
de Burgers e G é o mddulo de cisalhamento. Tomando os dados abaixo, estime o valor
da dessa energia para a prata.

Dados:

A estrutura cristalina da prata é CFC.

e O pardmetro de rede é igual a 0,4090 nm

e O vetor de Burgers b é paralelo a dire¢éo [110]

e O mddulo de cisalhamento da prata vale G=28,8 GPa.

A resolugdo dessa questdo envolve o cdlculo da magnitude do vetor de Burgers b.

Esse valor pode ser obtido através do cdlculo da distdncia entre pontos adjacentes do
reticulado cristalino na diregéio de b.

A direcdo de b é dada no enunciado: [110]. Também é dado no enunciado que o
sistema cristalino da prata é o CFC.

Ora, num sistema CFC, a direcdo [110] é a diagonal das faces, conforme indicado na
figura abaixo. A magnitude do vetor de Burgers b é dada, portanto, pela metade da
diagonal da face do cubo - ndo esquecer, o que é necessdrio calcular é a distdncia
entre pontos adjacentes do reticulado cristalino na direg¢do de b

*  Cela Unitaria CFC

Face da cela unitaria CFC

Observacgdo:
ndo estéo

representado
s 0s dtomos
em duas das
faces do cubo
a esquerda
para facilitar
a visualizagdo
E da estrutura
e CFC.

O comprimento do vetor de Burgers é a metade da diagonal da face:

av2Z  0,4090v2
b=—=7""

= 0,289 nm

A energia por unidade de comprimento U entdo vale:

U=%Gb° =1 x 28,8 x 10° x (0,289 x 10°)*=1,20x 10° J m™
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7. Atomos de impurezas podem ocupar intersticios existentes no meio das arestas das
células unitdrias, tanto na estrutura CCC como na CFC. Calcule, para cada estrutura, o

raio r do dtomo do maior soluto intersticial que se encaixa nestes sitios em fun¢do do
raio atémico R do solvente.

Para o caso da estrutura CFC:

_4R
5

Acre= 2R+ 2r

-2R
2

: a
assim : p — CFc

IR
r=—-R
=y \/é
~a2r |
| ) r = 0,4142R

Para o caso da estrutura CCC:

Accc™ 4y\/§

dccc = 2R +2r

assim:  — a.. — 2R
2

2R
r=—-R
V3

r=0,1547R
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8. Uma liga metélica comercial foi produzida com dois metais, A e B. Sabendo-se que a
densidade da liga é igual a 1,80 g/cm3, calcule o valor da concentracdo de elemento A
nessa liga (em porcentagem massica). Sdo dados os valores das densidades e das
massas molares dos elementos A e B.

Elemento A Elemento B
Densidade (g/cm?) 1,74 2,71
Massa Molar (g) 24,31 26,98

Nessa liga, qual dos dois elementos é o solvente, e qual é o soluto ?

Para o cdlculo solicitado no exercicio, as massas molares ndo serGo necessdrias — apenas as
densidades serdo utilizadas para o cdlculo da concentragdo do elemento A na liga.

Para esse cdlculo serd utilizada a equagdo :

100

Piiga = 70 .~
G

onde:
Pliga, Pa € PB sdo, respectivamente, as densidades da liga, do metal A e do metal B;

CA e CB sdo as concentragdes (em porcentagem mdssica) dos metais A e B na liga.

Como a liga contém apenas dois elementos, a soma de suas concentra¢des mdssicas, dada em
porcentagem, deve ser igual a 100.

Assim, a equagdo pode ser escrita:

~ 100
Pliga = (ﬂ N 100 — CA)
Pa PB

Essa equagdo contém apenas uma varidvel — CA — que, portanto, pode ser calculada pela
equagdo a sequir:

_ 100 X py X (5 — Priga)
Pliga X (pB - pA)

A
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oo 100 X 1,74 x (2,71 — 1,80)
47 1,80x(2,71-1,74)

=90,7%

Dessa forma, o elemento A é o solvente, e o elemento B é o soluto.

Alids, para responder essa pergunta, nem seria necessdrio fazer qualquer conta, bastaria o
bom senso:

e sendo as densidades dos dois elementos bastante distintas,
e e sendo o valor da densidade da liga proximo do valor da densidade do elemento A,

seria l6gico dizer que ele seria o solvente...
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